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1 Introduzione

E oggi omunemente rionosiuta l'esigenza di disporre di metodi e tenihe per la valutazione
dell'impatto ambientale dovuto alla presenza di sostanze ontaminanti nelle aque sotterranee.
Fra le prinipali ause di inquinamento delle falde aquifere e dei suoli si possono annoverare
l'uso di pestiidi e fertilizzanti, l'interramento di sorie radioattive, gli sarihi industriali
ed urbani, gli spandimenti volontari o aidentali di idroarburi e solventi alogenati (NAPL,
non-aqueous phase liquids, ovvero, liquidi non solubili in aqua), e. Si aggiunga inoltre
lo sfruttamento non regolamentato (ad es. pompaggi eessivi) delle falde aquifere in aree
ostiere nelle quali si puo' veriare il fenomeno dell'intrusione di aqua di mare, ioe' la
presenza di aqua salmastra nel suolo dell'entroterra.
I fenomeni appene menzionati sono desrivibili mediante modelli matematii piu' o meno
sostiati, e possono essere shematiamente divisi ome segue: problemi di usso (determi-
nazione del moto dell'aqua e/o di NAPL nelle falde e baini sottoposte a forzanti diverse
{ piogga, evaporazione, pompaggio, riaria, et. { sia nella zone satura/profonda he nella
zona insatura/superiale); problemi di trasporto (determinazione del moto di soluti reattivi
e non di varia provenienza trasportati nel sottosuolo dal moto d'insieme dell'aqua); usso
dipendente dalla densita` (usso e trasporto aoppiati in ui la onentrazione dell'inquinante
e` in grado di inuenzare fortemente la densita' e, di onseguenza, il ampo di moto, ome, ad
esempio, nel aso di moto multifase di liquidi immisibili, o di aque on alte onentrazioni
di sale disiolto).
L'inquinamento delle falde aquifere, dunque, viene formalizzato da un punto di vista matem-
atio, ome un insieme di equazioni di onservazione he governano il usso e trasporto nei
mezzi porosi. A ausa della omplessita' dei proessi sii e himii oinvolti (eterogeneita' del
suolo, fronti di onentrazioni molto ripidi, sale spaziali e temporali molto ampie, neessita'
di grandi moli di dati idrogeologii, trattazione di geometrie irregolari e molto omplesse,
problemi di aoppiamento molto rigidi fra equazioni he desrivono problemi fortemente
nonlineari), si rihiede lo studio e lo sviluppo di metodi numerii adatti a risolvere in modo
aurato ed eÆiente l'insieme di equazioni he ostituisono il modello.
Sopo del sottoprogetto 3 e' lo studio delle strategie per il monitoraggio, il ontrollo e la
gestione delle risorse idrihe sotterranee. L'obiettivo riguarda in partiolare l'appliazione di
modelli matematio-numerii avanzati per la simulazione di vari fenomeni sii/himii/biologii
he ontrollano l'inquinamento delle aque, e attraverso l'uso di moderni mezzi di gestione ed
analisi (es, sistemi informativi geograi) dei dati raolti da reti di monitoraggio ambientale.
Il presente rapporto desrive lo stato di avanzamento dell'attivita 1 del sottoprogetto al ter-
mine del primo anno del progetto MURST/CIPE, ovvero la desrizione della modellazione di
fenomeni di usso e trasporto nel aso di fenomeni dipendenti dalla densita` (ioe' la presenza
stessa dell'inquinante e` in grado di inuenzare fortemente il ampo di moto), on partio-
lare riferimento al aso di dispersione di inquinanti immisibili in aqua detti NAPL (liquidi
organii in fase non aquosa, quali idroarburi, solventi organii, liquidi oleosi, sostanze bitu-
mose, et.) passibili di biodegradazione ad opera della ora batteria naturalmente presente,
di trasporto di inquinanti di inquinanti himiamente reattivi nel sottosuolo (NaOH, e altri
ontaminantiin grado di inuenzare il pH dell'ambiente irostante) e del aso di intrusione
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di aqua marina nel sottosuolo.
L'elaborato desrive dunque l'insieme delle equazioni e la formalizzazione degli algoritmi
risolutivi dei modelli matematii e delle integrazioni modellistihe e numerihe dei modelli dei
seguenti proessi:
 inquinanti immisibili in aqua;
 biodegradazione;
 intrusione di aqua marina;
 transporto in non-equilibrio.
Per aluni dei preedenti vengono inoltre desritti gli sviluppi numerii per il alolo della
soluzione, mentre per gli altri si fa riferimento a rapporti tenii gia presenti disponibili al
CRS4.
2 Equazioni multifase
2.1 Desrizione generale
L'importanza della modellistia multifase in ampo ambientale e' spesso legata alla modellis-
tia della biodegradazione, in quanto sono proprio gli inquinanti organii provenienti da olii
e solventi quelli andidati ad essere degradati dalla ora batteria del terreno. Della model-
listia della biodegradazione vengono presentate le equazioni in altra sezione. Nella presente
si foalizza sulla formulazione matematia delle equazioni del usso/transporto multifase nel
terreno.
Il usso multifase nei mezzi porosi viene desritto da un insieme di equazioni di onservazione
della massa piu u un insieme di relazioni ostitutive he rendono espliite le interazioni fra
il uido e fasi solide whih make expliit the reiproal interations between uid and solid
phases [15℄. Dette relazioni sono sritte per ogni fase e ogni omponente. Per fase si intende
una porzione omogenea di uido, quali gas, fase aquosa e NAPL. Per omponente si intendo
uno dei omponenti presente in una fase, quali aqua, olio e aria/vapore. In prinipio si
potrebbe assumere he ogni omponente e presente in ogni fase, in tal aso il modello si
direbbe omposizionatle, nel senso he le proprieta himio-sihe di iasuna fase dipende
dalla sua ompsizione. Questo e pero' il aso piu omplesso dal punto di vista omputazionale.
In molti asi pratii, pero, si possono fare molte sempliazioni he riduono la omplessita
del problema, riduendo il numero dei omponenti e delle fasi di ui tenere onto.
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2.2 Equazione di onservazione della fase
Le equazioni di onservazione delle fasi si possono srivere ome segue [15℄:
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oordinata vertiale si e assunta ome positiva l'orientazione verso l'alto.
2.3 Equazione di onservazione dei omponenti
Generalmente, si assume he iasun omponente sia presente in ogni fase le ui proprieta
dipendono dalla omposizione. Per ogni omponente di ogni fase si puo srivere:
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ove !
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[-℄ e la frazione di massa del 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T℄ e la omponente di
diusione-dispersione basata sulla legge di Fik, B
i
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T℄ e il termine di biodegradazione,
e E
i
;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3
T℄ tiene onto dello sambio di massa del omponente i dalla fase  alla fase .
Il termine A
i
ads
[M/L
3
T℄ tiene onto dell'adsorbimento dei del omponente i e verra disusso
in sequito.
Caso di soluzioni diluite In molti asi, siamo interessati ai omponenti he sono disiolti
nella fase aquosa e la ui frazione di massa e molti piola. In questo aso, variazione di
onentrazione di detti omponenti non ambia le proprieta di usso di della fase. Sotto
queste ipotesi, risulta piu onveniente desrivere il trasporto usando la lassia equazione di
advezione/diusione/dispersion:
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in ui C
i
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℄ e la onentrazione della speie j nella fase , D
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h;
[M/L
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T℄ e il ter-
mine di diusione/dispersione basato sulla legge di Fik, and B
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3
T℄ il termine di
biodegradazione della speie i nella fase l. Il pedie d:s: india speie dissolte nella fase
l.
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2.4 Relazioni ostitutive
Le relazioni ostitutive sono funzioni he mettono in relazioni le variabili primarie delle
equazioni di onservazione on quelle seondarie assoiate. Queste relazioni, neessarie per
hiudere il sistema di equazioni, riguardano proprieta intensive ed estensive, quali saturazione
di fase, permeabilita relative e pressione apillare. Qui di seguito viene data una breve
desrizione di aluni esempi di queste relazioni.
2.4.1 Relazioni pressione apillare/saturazione
Le urve di ritenzione per sistemi per sistemi aqua-NAPL-gas desrivono la relazione fra
le saturazioni e le pressioni di fase del sistema. A questo proposito vengono introdotte le
pressioni apillari, denite ome dierenze di pressioni fra interfae di oppie di fase. Per
sistemi aqua-NAPL-gas, vengono denite due pressioni apillari, ovvero, gas-NAPL e NAPL-
aqua, ove si assume he l'ordine di bagnabilita desresa dall'aqua al NAPL al gas. Vengono
deniti:
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aso piu sempli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Queste relazioni vengono rappresentate da funzioni tipo Brooks-Corey [28℄ o tipo van-Genuhten
[23℄. Come esempio si riporta la funzione di Brooks-Corey estesa al aso di sistemi multi-
fase. Le urve di apillarita per sistemi multifase sono in genere ottenute da un appropriato
\saling" (ioe un adattamento seondo opportuna proedura non neessariamente lineare)
della urve ottenute per sistemi bifase le ui urve possono essere misurate in modo diretto.
Seguendo l'approio riportato nel lavoro di Parker et al. (1987), queste relazioni sono date
ome funzioni inverse della saturazione (8), ioe le saturazioni sono funzioni delle pressioni
apillari.
S
l
=


nl
h
nl
 
e

 
se 
nl
h
nl
>  
e
(9)
S
t
= 1 se 
nl
h
nl
  
e
(10)
S
t
=


gn
h
gn
 
e

 
se 
nl
h
gn
>  
e
(11)
S
t
= 1 se 
gn
h
gn
  
e
(12)
ove  [-℄ e legato alla distribuzione delle dimensioni dei pori e  
e
[L℄ e la pressione di entrata
o \entry head", denita ome la minima pressione di svuotamento per la quale la fase non
bagnante ese in modo ontinuo dal mezzo poroso (per esempio fase gas o NAPL). S
l
e S
t
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rappresentano la saturazione della fase aquosa e quella totale, rispettivamente, denite ome
segue:
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ove S
m
e la saturazione residua dell'aqua. Si denisono i seguenti:
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Si noti he 
l
non ambia, dato he il sistema si assume isotermo. I fattori di sala 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ome segue:
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ove 
ij
e la tensione superiale all'interfaia delle fase i e j. Relazioni piu omplesse he
oinvolgono la tensione superiale di interfase e fenomeni di isteresi, fenomeno eettiva-
mente risontrato nei asi reali, sono state studiate e il lettore puo onsultare la letteratura
speializzata per una trattazione in dettaglio. [27, 20℄.
2.4.2 Relazioni permeabilita relativa/saturazione
Le permeabilita relative sono generalmente denite ome funzione delle saturazioni di fase.
Nel aso piu semplie la saturazione di fase e l'unia variabile funzionale:
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Queste relazioni sono in genere desritte usando funzioni del tipo Brooks-Corey [28℄ o van-
Genuhten[23℄. Come esempio viene riportata l'estensione delle urve di Brooks-Corey per il
aso di sistemi multifase usando il modello di Burdine [4℄.
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Anhe per il aso delle permeabilita relativa, relazioni piu omplesse e piu viine ai asi
reali sono state riavate per tenere onto dell'intrappolamento di NAPL e di gas, saturazione
residua, et. (per una desrizione dettagliata vedi Lenhard and Parker - 1987).
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2.4.3 Relazioni di ompatibilita
La hiusura nale del sistema si ottiene attraverso alune relazioni di ompatibilita he devono
essere soddisfatte per il sistema in studio:
Saturazione
S
g
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l
+ S
n
= 1 (25)
Frazioni di massa dei omponenti
N
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X
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2.4.4 Meanismi di trasferimento di massa
Transfer of organi arbon, nutrients, oxygen and/or other eletron-aeptors to the bateria
ours within the aqueous phase. Thus, the biodegradation proess is greatly aeted by ow,
transport, and mass exhange proesses. Mostly, only organi omponents dissolved in the
aqueous phase are available to the bateria. Thus, NAPL dissolution and dispersion/diusion
of dissolved organi matter in water play an important role in the ontrol of biodegradation.
In this setion, rst equations governing these proesses are presented and various possibilities
are disussed. Next, the numerial solution of these equations and their implementation in a
one-dimensional model are desribed.
2.5 Trasferimento di massa d'interfase (E
i
;
)
Il trasferimento di massa fra le diverse fasi nel aso di usso in mezzi porosi e argomento di
disussione e materia di riera attuale. In generale, questi fenomeni sono trasurati quando
si simula il usso multifase, sia per ragioni di omplessita del sistema, sia per le impliazioni
he hanno sul osto omputaioznale generale.
Quest'approssimazione puo essere ragionevole in molti asi, ome, ad esempio, quando lo
sambio di massa `e piolo rispetto alla massa totale del uido presente. In altri asi, invee,
il non tener onto dello sambio di massa puo omportare l'eseuzione di aloli poo au-
rati. Nella modellistia, la dissoluzione `e omunemente quantiata sulla base di ripartizione
all'equilibrio fra la fase NAPL e quella aquosa. In realta, ome mostrato da diversi stu-
di sperimentali (vedi [29℄ ad esempio), la onentrazione dei omponenti disiolti nelle varie
fasi e sensibilmente piu bassa rispetto a quanto previsto dai modelli di equilibrio. In queste
ondizioni, la onentrazione dell'olio nella fase aquosa derivante da dissoluzione della fase
NAPL puo essere desritta da una relazione di trasferimento di massa di tipo inetio:
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dove C
i;eq
l
e la onentrazione all'equilibrio della speie i nella fase . La ostante di veloita
di trasferimento di massa k
do
dipende generalmente da diversi parametri, quali veloita di
usso della fase aquosa, visosita delle fasi, dimensione dei grani di suolo e temperatura.
Tra le vaire formulazioni possibili per alolare la la ostante inetia di dissoluzione di olio
in fase aquosa e data dalla relazione di Gilland-Sherwood [2℄, he desrive il trasporto di
massa attraverso lo strato limite liquido per usso laminare (quale si puo assumere il usso
nei mezzi porosi nella stragrande maggioranza dei asi).
2.6 Sambio di massa liquido-solido: adsorbimento
Il trasferimento di massa tra le fasi liquida e solida e inteso ome la possibilita he i omponenti
di una fase entrino nella matrie solida ad una sala spaziale per la quale tale matrie e
onsiderata ome un ontinuo. Questo inlude sia fenomeni tipo diusione negli interstizi e
spazi vuoti all'interno dei grani di suolo, o fenomeni di intrappolamento himio/elettrostatio
he vanno sotto la denizione generale di adsorbimento.
This inludes both diusion within the empty spae within soil grains (total porosity - dif-
fusive porosity) and trapping of the omponents on the grain surfae due to hemial and
eletrostati fores, namely, adsorption mehanisms. In this work, we fous mainly on ad-
sorption phenomena. As widely disussed in the literature (Brusseau and Rao 1989), two
approahes are ommonly adopted for modeling adsorption. One assumes that the hara-
teristi time of adsorption is muh smaller than the harateristi time of transport, so that
adsorption an be assumed instantaneous. This is the so-alled loal equilibrium assumption
(LEA) whih states that the onentration of the omponent adsorbed on the soil grains is
a funtion of the onentration (or mass fration) of the same omponent in the uid phase.
This funtion is alled isotherm, sine it models the relation between C
i
S
, the mass of speies
i per unit mass of soil, and C
i
l
:
C
i
s
= f
i
ads
j
T

C
i
l

(28)
where f
i
ads
is a general funtion whih an be either linear or nonlinear. In the ase of a
linear isotherm, f
i
ads
= K
i
ads
, where K
i
ads
[L
3
/M℄ is the so-alled partition oeÆient. For the
ase of nonlinear isotherms, there is not a diret proportionality between the onentrations
in the solid and in the uid phases, e.g. in the ase of Langmuir and Freundlih (Denbigh
1977). When LEA onditions hold, the term (1 )A
i
ads
is a linear/nonlinear funtion of the
onentration, thus if we write the balane equation of speies i for the solid phase, we have:
C
i
s
t
= +A
i
ads
(29)
If we aount for equation (28) (the subsript T is omitted):
C
i
s
t
=
C
i
s
C
i
l
C
i
l
t
=
f
i
ads
C
i
l
C
i
l
t
= f
0
;i
ads
C
i
l
t
(30)
where f
0
i
ads
is the derivative of f
i
ads
with respet to the onentration. Substituting equa-
tions (29) and (30) into (4) and grouping the time derivative of C
i
l
, we get:
(R
i
l
C
i
l
)
t
+ r 

C
i
l
v
l
  S
l
D
i
h;l
rC
i
l

= 
X

E
i
l;
  S
l
B
i
l
10
 = g; n i = 1; N
d:s:
(31)
where R
i
l
= S
l
+ (1   )f
0
i
ads
is the so-alled retardation fator. This denition omes from
the fat that (1 )f
0
i
ads
> 0 and, as a onsequene, R
i
l
 S
l
, i.e., soil apaity for speies i is
inreased by the "storage apaity" given by adsorption. Thus, the veloity at whih speies i
moves is dereased. This is straightforward to understand when onsidering a typial advetive
transport equation with a sorbing speies in a underformable water-saturated porous medium:
R
C
t
+ r  vC = 0 (32)
where the retardation R is dened as R =  + (1   )f
0
ads
. If we divide equation (32) by
R

= R= (R > 1) we obtain:

C
t
+ r  Cv

= 0 (33)
where v

= v=R

. This is formally equal to the ase in whih no adsorption ours but with
a smaller veloity.
A seond approah is the so-alled non-LEA approah, in whih adsorption is not assumed
to be a \fast" proess and its kinetis annot be negleted in relation with the rates of other
proesses. Also adsorption kinetis as the produt of a onentration gradient between the
solid and the uid phase and a mass-transfer oeÆient. Thus, the A
ads
of equation (4) reads
as
A
i
ads
= k
i
ads

C
i
l
  C
i
l;eq

(34)
where k
i
ads
[1/T℄ is the adsorption mass-transfer oeÆient for speies i, and C
i
l;eq
is the mass
of speies i per unit volume that would be in equilibrium with the adsorbed onentration
C
i
s
. In the ase of non-LEA onditions, another balane equation must be written for eah
speies adsorbing on the solid phase:
C
i
s
t
= k
i
ads

C
i
l
  C
i
l;eq

(35)
Equation (35) oupled with (4) is often referred as the dual-porosity model (see Gallo et al.
1996 and referenes listed therein). Irreversible/kineti adsorption is desribed by onsidering
a seondary porosity of soil as a supplementary storage apaity for the ontaminant. This
seondary or "immobile" porosity weights kineti adsorption eets and aounts for the
typial tailing eets founds in irreversible adsorption.
3 Biodegradazione
La riera sulla biodegradazione di inquinanti organii e stata reentemente oggetto di un
resente interesse, in partiolare, dal punto di vista modellistio (vedi [12℄ per una panoramia
sull'argomento). All'interno della grande quantita di modelli he sono stati presentati in
letteratura, si possono rionosere essenzialmente tre approi distinti basati su ipotesi diverse,
ma he, nel aso di forti sempliazioni possono essere riparametrizzati e resi equivalenti.
Questo omunque e vero solo per i asi piu' semplii, mentre nel aso generale i modelli
portano a risultati signiativamente diversi.
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Free-bateria Il primo approio e il piu semplie e assume he i batteri esistano ome
partielle individuali trasportate nella fase aquosa o attaati ai grani di suolo. Non vengono
fatte assunzioni sulla ongurazione mirosopia delle olonie batterihe e della popolazione
dentro i pori e di seguito questo modello verra riferito on la sigla FB \free-bateria". In questo
modello, il valore della onentrazione delle speie himihe usata nell'equazione di trasporto
viene utilizzato per alolare le inetihe di degradazione [17℄. La veloita di degradazione
(termine B
i
nell'equazione 4) e dato da:
B
S
= C
X
Y
S
r
bio
(36)
ove r
bio
viene denito ome
r
bio
= 
0
C
S
K
S
+ C
S
C
O
K
O
+ C
O
(37)
in ui i pedii S e O indiano il substrato organio (nel nostro aso la parte di NAPL disiolta
in aqua) e l'ossigeno in soluzione, rispettivamente, Y
S
[-℄ e un oeÆiente di resa he tiene
onto della stehiometria della reazione fra substrato e ossigeno, K
S
e K
O
[M/L
3
℄ sono
ostanti di semi-saturazione, 
0
[1/T℄ e il massima veloita di reazione. La veloita di onsumo
dell'ossigeno e data da una equazione simile in ui B
O
= Y
O
B
S
=Y
S
. La hiusura del sistema
si ottiene speiando la formula per la inetia di resita/onsumo della biomassa:
1
C
X
C
X
t
= r
bio
  k
d
(38)
ove C
X
[M/L
3
℄ e la densita di popolazione batteria e k
d
[1/T℄ e la ostante di deadimento
batterio. In questo approio modellistio si assume he i batteri non siano trasportati nel
moto della fase aquosa.
Miroolonie batterihe Nel seondo approio, si assume he i batteri risiedano all'in-
terno di piole olonie disrete, dette miroolonie (MC), attaate alla superie dei grani
di suolo [22℄. La resita e il deadimento della biomassa vengono formulate, rispettivamente,
ome una resita e un alo del numero delle miroolonie, la ui dimensione viene assunta
ostante. Inoltre, una variazione nel numero delle miroolonie non ausa variazioni delle
proprieta del suolo ome porosita e permeabilita [22℄. La biodegradazione nella fase aquosa
si assume trasurabile, mentre si tiene onto di quella he avviene all'interno delle miro-
olonie. La onentrazione della speie i all'interno delle olonie (massa per unita di volume
di fase aquosa) viene assunta non uguale a quella della fase bulk, o mobile. Cos

i il termine
B
i
dell'equazione (4) e dato da un termine di sambio di massa per diusione dalla fase bulk
alla fase miroolonie [22℄:
B
i
=
C
X
m


i
A

 
C
i
  
i
m

Æ
(39)
ove 
i
m
e la onentrazione della speie i all'interno delle miroolonie, 
i
[L
2
/T℄ e il oeÆ-
iente di sambio di massa fra le miroolonie e la fase bulk, m

[M℄ e la massa della singola
miroolonia, A

[L
2
℄ e l'area di ontatto di una miroolonia per il proesso di diusione di
massa, Æ [L℄ lo strato limite fra il bulk e le miroolonie. Si nota he il rapporto C
x
=m

= N

da il numero di olonie per unita di volume. La inetia di degradazione all'intendo delle
miroolonie e simile all'equazione (36):

S
m
t
=  C
X
Y
S
r
bio;m
+B
S
m
(40)
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ove r
bio;m
e simile all'equazione (37) in ui C
S
e C
O
sono sostituiti rispettivamente da 
S
m
e

O
m
. Una equazione simile e valida per il onsumo dell'ossigeno all'interno di una miroolonia.
Analogamente, la veloita la resita della biomassa e desritta da una equazione simile a (38)
ove r
bio
viene sostituito da r
bio;m
.
Biolm Il terzo approio e aratterizzato dall'assunzione he i grani di suolo siano rioperti
da del biolm (BF) all'interno del quale avviene la degradazione del substrato e degli elettron-
aettori. I proessi hiave sono la biodegradazione nella fase aquosa, lo sambio di massa
fra la fase bulk e il biolm e inne la biodegradazione all'interno del biolm. In questo aso
si tiene onto di variazioni della porosita e, quindi, di permeabilita/onduibilita idraulia
ausate da resita o deadimento del biolm.
In questo approio viene inlusa la modellizzazione del trasporto dei batteri, osihe l'e-
quazione (4) viene sritta anhe per C
X
. Questo implia he i termini in B he tengono onto
della biodegradazione debbano essere speiati anhe per C
X
, ovvero, B
S
, B
O
e B
X
. Questi
termini tengono onto sia della biodegradazione nella fase aquosa, sia dello sambio di massa
on il biolm:
B
S
b
= C
X
Y
S
r
bio
+E
S
l;b
(41)
B
O
b
= C
X
Y
O
r
bio
+E
O
l;b
(42)
B
X
b
=  C
X
r
bio
+E
X
l;b
+ k
d
C
X
(43)
dove r
bio
e la veloita di biodegradazione nella fase aquosa, data dall'equazione (37) e E
i
l;b
e il trasferimento di massa dalla fase aquosa alla fase biolm, he, nel nostro aso, viene
rappresentato on la seguente relazione:
E
i
l;b
= 
b
h
K
b
C
i
  
i
b
i
i = S;O;X (44)
dove 
i
b
e la onentrazione all'interno del biolm (massa di speie per unita di volume di
biolm), 
b
[1/T℄ e K
b
[L
3
/M℄ sono i oeÆienti di sambio di massa e di partizione su
marosala, rispettivamente.
Le equazioni desriventi la variazione di onentrazione per le speie himihe nel biolm
hanno la seguente forma [14℄:

 

b

i
b

t
=  
b
Y
i

X
b
r
bio;b
+ 
b
E
i
l;b
i = S;O (45)
ove 
b
e la frazione volumetria di biolm, ioe la frazione di volume oupata dal biolm
rispetto al volume totale. La veloita di biodegradazione all'interno del biolm, r
bio;b
, e data
da una equazione simile a (37) dove C
S
e C
O
sono sostituite da 
S
b
e 
O
b
, rispettivamente.
Una equazione simile a (45) desrive la veloita di resita/deadimento del biolm:



b

X
b

t
= 
b

X
b
r
bio;b
  
b
k
d

X
b
+ 
b
E
X
l;b
(46)
La somma di  e 
b
e uguale alla porosita totale del mezzo assunta invariante. Questo
omporta he:

t
=  

b
t
(47)
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Assumendo he la massa media dei batteri per unita di volume di biolm, 
X
b
sia ostante e
nota, la ombinazione delle equazioni (46) e (47) fornise la seguente:

t
=  

b

X
b
r
bio;b
  
b

X
b
k
d
+ 
b
E
X
l;b

X
b
(48)
Quest'ultima tiene onto del fenomeno dell'olusione dei pori a ausa della resita del
biolm. A questa equazione deve essere aoppiata una funzione he desriva la variazione
della permeabilita in funzione della porosita. Fra le varie possibili orrelazioni presenti in
letteratura, abbiamo selto la formula di Karman-Kozeny [2℄:
K
new
K
old
=


new

old

3


1  
new
1  
old

2
 (49)
ove on i pedii old e new si sono indiati i valori del parametro a due istanti suessivi.
4 Equazioni del modello density-dependent
Il usso e trasporto aoppiati e basato su un sistema di due equazioni he esprimono, rispet-
tivamente, il bilanio di massa dell'aqua e della materia disiolta (sale), in un volumetto
innitesimo immerso nel mezzo poroso:

 
t
=  r  v   S
w


t
+


o
q

(S
w
)
t
=  r  (v) +r  (Dr) + q

+ f
modello matematio (50)
in ui ( ; ) e il oeÆiente di immagazzinamento [L
 1
℄,  e la porosita [=℄, S
w
e l'indie
di saturazione [=℄ espresso dal rapporto fra i volumi d'aqua e dei vuoti interonnessi pre-
senti nel volumetto elementare rappresentativo (REV) del mezzo poroso (in un mezzo saturo
d'aqua S
w
= 1), q e la portata volumetria [T
 1
℄ iniettata(positiva) o estratta(negativa).
D e il tensore di dispersione idrodinamia [T
 1
℄ e 

e la onentrazione normalizzata [=℄ di
inquinante iniettato(positiva) o estratto(negativa) in quantita tali da non modiare il ampo
di ltrazione.
Il sistema (50) e' formulato in termini di due inognite:
 (x; y; z; t) =
p

o
g
altezza piezometria equivalente
(x; y; z; t) =
~
~
s
onentrazione relativa
(51)
L'altezza piezometria equivalente d'aqua dole e denita ome  = p=(
o
g) [L℄, on p
[ML
 1
T
 2
℄ la pressione nel uido, 
o
[ML
 3
℄ la densita dell'aqua dole e g [LT
 2
℄ la ostante
gravitazionale. La onentrazione relativa  [=℄ e una grandezza adimensionale (0    1)
denita dal rapporto fra le onentrazioni assolute orrente ~ e massima ~
s
di sale nella
soluzione. La onentrazione massima ~
s
e un parametro aratteristio dell'appliazione: per
problemi di intrusione marina ~
s
e dell'ordine di 2535 grammi/litro di sali disiolti.
Nel modello matematio la densita variable  della misela e una funzione lineare della
onentrazione relativa :
 = 
o
(1 + ) (52)
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on  = (
s
  
o
)=
o
1
e 
s
= 
o
(1 + ) densita della soluzione alla massima onentrazione
relativa  = 1. Anhe la visosita dinamia del uido  [ML
 1
T
 1
℄ e assunta linearmente
dipendente da :  = 
o
(1+ 
0
); on 
0
= (
s
 
o
)=
o
e 
o
e 
s
visosita del uido per  = 0
e  = 1; rispettivamente.
Nella prima equazione (equazione di usso) del sistema (50) il termine  rv esprime la diver-
genza del usso (ltrazione) nel volumetto di ontrollo; nella seonda equazione (equazione
di trasporto) il termine  r  (v) esprime il usso onvettivo ossia il usso di inquinante
trasportato dal moto dell'aqua mentre il termine r  (Dr) esprime il usso dispersivo, lin-
earmente proporzionale al gradiente di onentrazione [1℄. he si rea dalle zone di alta a
quelle di bassa onentrazione,
Nell'equazione di usso, v e la veloita di Dary [L=T ℄, denita ome segue:
v =  K  [r + (1 + )rz℄ (53)
in ui on K = k
rw
K
0
s
il tensore della onduibilita idraulia [L=T ℄ di un mezzo a saturazione
variabile, essendo k
rw
[=℄ la permeabilita relativa, K
0
s
= gk= il tensore della onduibilita
idraulia [L=T ℄ satura e k la permeabilita intrinsia del mezzo [L
2
℄.
Da un punto di vista dimensionale, i termini del sistema di equazioni (50) sono delle inverse
del tempo [T
 1
℄ in quanto le equazioni di ontinuita sono formulate per unita di volume del
mezzo poroso. Il simbolo r e l'operatore gradiente, ad es.: rz = [0; 0; 1℄
T
e il versore dell'asse
artesiano oordinato vertiale.
Le espressioni dei parametri sii del modello sopra elenati sono riportate in [13℄. Una
desrizione dettagliata dei proessi di usso e trasporto nei mezzi porosi si trova nei testi
lassii di idrogeologia [1, 6, 21℄.
4.1 Condizioni al ontorno
L'appliazione di un modello omputazionale ad un aso test denito rihiede la aratteriz-
zazione geometria e sia del problema allo studio insieme ad un'attenta speiazione delle
ondizioni iniziali ed al ontorno. Chiaramente ondizioni al ontorno diverse danno luogo a
soluzioni diverse del modello, pertanto e di partiolare importanza nelle appliazioni studiare
le ondizioni al bordo piu rispondenti alla sia del sistema. Nel seguito si desrivono in
dettaglio le ondizioni al ontorno per i problemi di usso e trasporto aoppiati, faendo
riferimento alla gura 1 Le ondizioni iniziali (IC) e al ontorno (BC) per l'equazione di usso
di (50) sono:
 (x; y; z; t = 0) =  
o
(x; y; z) on 
 IC del usso
 (x; y; z; t) =  (x; y; z; t) on  
1
BC del usso
v  n =  q
n
(x; y; z; t) on  
2
(54)
dove 
 rappresenta il dominio di alolo tridimensionale (3-D) e   il suo ontorno,  
o
e
l'altezza piezometria equivalente di aqua dole al tempo iniziale (t=0) per tutti i nodi della
1
Tale rapporto risulta tipiamente molto minore dell'unita:  1
15
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Γ acqua salata
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Γ
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Figura 1: Sezione trasversale di un aquifero ostiero 
 ontaminato da intrusione marina,
on le zone al ontorno sul mare:  
1
avente una distribuzione assegnata di altezza piezomtria
d'aqua salata,  
3
in ui si assegna una onentrazione relativa massima (=1) e  
4
, sopra la
frontiera  
3
, he ostituise lo sboo a mare dell'aqua dole e in ui si assume un gradiente di
onentrazione nullo (r = 0); e sulla terraferma:  
2a
sul fondo impervio dell'aquifero, in ui
si assume usso nullo (q
n
= 0),  
2b
sulla superie del suolo, dove e assegnata un'inltrazione
(o evaporazione) distribuita q e un'emungimento (o iniezione) puntuale Q. Si osservi he la
zona di interfaia fra aqua dole e salata e da interpretarsi ome zona di transizione in
ui la onentrazione relativa  varia on ontinuita da 1 a 0 proedendo dal mare verso la
terraferma.
griglia di alolo he insiste sul volume 
,  e l'altezza piezometria equivalente di aqua
dole sulla porzione di Dirihlet  
1
del ontorno   mentre q
n
e il usso imposto sulla porzione
di Neumann  
2
, avente normale usente n.
Le ondizioni iniziali (IC) e al ontorno (BC) per l'equazione di trasporto in (50) sono:
(x; y; z; t = 0) = 
o
(x; y; z) on 
 IC del trasporto
(x; y; z; t) = (x; y; z; t) on  
3
BC del trasporto
Dr  n = q
d
(x; y; z; t) on  
4
(v Dr)  n =  q

(x; y; z; t) on  
5
(55)
dove 
o
e la onentrazione iniziale al tempo zero,  e la onentrazione relativa assegnata
sulla frontiera di Dirihlet  
3
del ontorno  , q
d
e il usso dispersivo di inquinante presritto
lungo la frontiera di Neumann  
4
e q

e il usso totale (onvettivo e dispersivo) di inquinante
lungo la frontiera di Cauhy  
5
.
Le ondizioni al ontorno del usso possono anhe essere variabili o ostanti, sia nello spazio
he nel tempo. Le ondizioni al ontorno del trasporto, analogamante a quelle del usso,
possono essere omogenee o variabili nello spazio.
16
0.0
0.0
0.0
-5.0
-5.0
-10.0
-10.0
-15.0
-15.0
-20.0
5.0
5.0
10.0
15.0
20.0
 
0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
X [cm]
0
10
20
30
40
50
Z 
[cm
]
1 cm/day
VELOCITY
Figura 2: Cario piezometrio ( ) e veloita di Dary in una sezione trasversale di un aquifero
freatio di forma parallelepipeda interessato da un'inltrazione sulla superie del suolo (lato
in alto). Si osservi nell'angolo in basso a sinistra lo sboo in atmosfera della falda sotterranea.
L'estremo superiore della sezione d'usita in atmosfera giae in prossimita della superie
freatia (isolinea  = 0).
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4.2 Esempi di ondizioni al ontorno omplesse
Nei modelli realistii di usso di aque sotterranee, in partiolare quando si abbia mezzo
poroso in ondizioni di parziale saturazione o nel aso di intrusione salina, si inontrano dei
ontorni del dominio lungo i quali non e orretto speiare delle ondizioni di tipo solo usso
assegnato (Neumann) o solo ario piezometrio assegnato (Dirihlet). In aluni asi (ome
nel modello proprietario CODESA-3D) sono pertanto previste delle ondizioni al ontorno piu
essibili in ui a seonda del regime di usso dominante tali ondizioni possono modiarsi
dall'uno all'altro tipo.
4.2.1 Il ontatto suolo-atmosfera
Un tale tipo di ondizioni al ontorno del usso e rappresentato dalle ondizioni al ontatto
suolo-atmosfera. Nel aso di usso insaturo, il ontatto suolo-atmosfera e soggetto alle forzanti
atmosferihe in termini di preipitazione ed evaporazione potenziali. Il CODESA3D prende
ome input direttamente i valori dei ussi potenziali atmosferii e determina automatiamente
sui nodi soggetti a tali forzanti la quantita di aqua he si inltra nel terreno e quella he
rimane invee in superie. In pratia si tratta di ondizioni al ontorno nonlineari he
oltrettutto possono variare nel tempo da ondizioni di Neumann o di Dirihlet. L'algoritmo
numerio risolutivo e di tipo iterativo, proede di pari passo on l'algoritmo di linearizzazione
dell'equazione di Rihards, ed e spiegato in dettaglio in [26℄. Dal punto di vista sio, la
frazione di usso di aqua he si inltra o he evapora dal terreno dipende non solo dall'input
atmosferio, ma anhe dalle ondizioni di ario di pressione he si trovano in superie.
Inoltre, un nodo he si trova in ondizioni non sature puo diventare nel orso della simulazione
in ondizioni sature, e vieversa.
Aluni esempi sono suÆienti per esempliare il funzionamento dell'algoritmo, rimandando
alla letteratura preedentemente indiata i dettagli ompleti. Nel aso di preipitazione, e
quindi di usso potenziale entrante, un nodo he passa da ondizioni non sature a ondizioni
sature diventa nodo di Dirihlet on valore di ario di pressione nullo. Alla ne dell'iterazione
non lineare suessiva si proede a alolare il usso d'aqua entrante in tale nodo. Un
semplie bilanio di massa determina la quantita di aqua dimasta in superie. Anhe nel
aso di evaporazione, puo aadere he un nodo non saturo diventi saturo se esiste un usso
sotterrane usente dal terreno (usso di ritorno o \return ow"). In questa situazione si
assegna al nodo ondizioni di Neumann on valore pari all'evaporazione potenziale. Anora
in aso di preipitazione, un nodo di Dirihlet (saturo) diventa di Neumann ogniqualvolta
il usso alolato alla ne dell'iterazione nonlineare diventi maggiore del usso potenziale,
segno he l'intensita di preipitazione e diventata inferiore alla apaita di inltrazione del
terreno. Nel aso di evaporazione, si puo anora avere \return ow" e nel nodo si passa da
ondizioni di Dirihlet a quelle di Neumann solo se il usso usente alolato e inferiore (in
valore assoluto) al valore del usso di evaporazione potenziale; il passaggio da Dirihlet a
Neumann non viene eettuato se il usso alolato e maggiore del usso potenziale, poihe in
questa situazione 'e un usso di ritorno he risulta piu grande della domanda di evaporazione
e ontribuise al formarsi di aqua in superie. Modi analoghi di proedere si utilizzano nel
aso di nodo in ondizioni sature.
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Figura 3: Curve di isoonentrazione relativa () e veloita di Dary in una sezione trasversale
di un aquifero onnato di forma parallelepipeda interessato da ingressione marina lungo
il lato sinistro della sezione, ontrastata da una riaria di aqua dole sul lato opposto. Si
osservi nell'angolo in alto a sinistra lo sboo a mare della falda sotterranea in orrispondenza
del uneo di intrusione marina sottostante.
4.2.2 Lo sboo aquifero-atmosfera
Un'altro tipo di ondizioni al ontorno omplesse per il usso e rappresentato dalla fuoriusita
d'aqua he si realizza allo sboo della falda aquifera in atmosfera. La geometria dello sboo
in atmosfera e nota in quanto oinidente on il ontorno del mezzo poroso, fatta eezione
per il suo limite superiore he giae sulla superie freatia (luogo dei punti in ui il uido
e a pressione atmosferia), anh'essa inognita ad ogni passo d'integrazione temporale. La
Figura 2 mostra il ampo di moto e le isopieze equivalenti per una sezione trasversale di un
aquifero freatio di forma parallelepipeda, interessato da un'inltrazione sulla superie del
suolo. Si osservi nell'angolo in basso a sinistra lo sboo in atmosfera della falda sotterranea.
L'estremo superiore della sezione d'usita in atmosfera giae in prossimita della della superie
freatia (isopieza  = 0).
Nel modello CODESA-3D e implementata una proedura empiria in ui il modello modia
automatiamente ad ogni passo la posizione dello sboo d'aqua, attivando e disattivando i
nodi potenziali di sboo, appartenenti ad una lista fornita in input, in base alla prossimita
del punto di usita alla superie freatia alolata. I nodi al di sopra dello sboo sono
trattati ome nodi di Neumann impervi, aventi ioe usso nullo, e quelli al di sotto ome nodi
di Dirihlet on ario piezometrio noto.
4.2.3 Lo sboo aquifero-mare
Un'analoga situazione rispetto a quella esistente per il ontatto aquifero-atmosfera e quella
he si veria, nei modelli aoppiati di usso e trasporto, in presenza di sboo a mare di
aqua dole. Un usso d'aqua dole verso il mare e sempre presente, in funzione del bilanio
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dinamio tra aussi e deussi, nella parte alta della sezione di ontatto aquifero-mare per
via del fatto he l'aqua dole meno densa tende a galleggiare sull'aqua salata del fondo.
La dimensione della sezione di sboo a mare e un'inognita del modello ompatuzionale
e si alola valutando ad ogni iterazione temporale sia le direzioni dei vettori di veloita
del usso di aqua in orrispondenza della sezione di sboo he il ampo di onentrazione
relativa. Un usso usente implia uno sboo di aqua dole mentre un usso entrante
implia l'ingressione di aqua salata dal mare. Tale proedura dinamia non e attualmente
implementata nel modello CODESA-3D e la stima della dimensione ostante della sezione di
sboo al mare dell'aqua dole e valutata in input mediante la soluzione di Henry [16℄ in ui
l'altezza  della sezione vertiale di sboo vale nel aso stazionario  = 0:741Q=K, on Q
usso d'aqua dole attraverso la sezione e K onduibilita idraulia del mezzo (Figura 3).
5 Modello Dual-porosity
5.1 Motivazioni
L'uso dell'approio dual-porosity, ioe a doppia porosita, nase dall'esigenza di aresere
la sostiazione dei modelli di trasporto di inquinanti del terreno, dato he in molti asi la
lassia equazione di onvezione-dispersione [11℄ non e in grado di rappresentare adeguata-
mente i proessi di trasporto. L'idea fondamentale alla base dei modelli dual-porosity e quella
di onsiderare il terreno omposto da due lassi di suolo, uno interessato da fenomeni di
onvezione-dispersione, e l'altra aessibile solo attraverso un fenomeno di sambio di mas-
sa. Questo tipo di modellizzazione permette di riprodurre fenomeni ome il \tailing", ioe
proli di onentrazione assimmetrii nel tempo e fenomeni di adsorbimento non istantaneo.
Questi sono soltanto due dei asi in ui l'uso di un modello dual-porosity risulta piu appro-
priato rispetto all'appliazione lassia della lassia equazione di trasporto in ui molte delle
idealizzazioni he ontiene non sono appliabili nelle appliazioni reali.
5.2 Equazioni
Il trasporto di ontaminanti in ondizioni di non equilibrio, puo essere desritto matem-
atiamente utilizzando il modello proposto da van Genuhten e Wierenga [30℄ nel quale si
distinguono inque zone diverse nel sottosuolo ove ha luogo il trasporto di una sostanza in-
quinante he subise trasferimento da una zona ad un'altra. Le zone si possono os

i desrivere
(vedasi van Genuhten e Wierenga [30℄):
1. zona ontenente la fase gassosa (aria);
2. zona ontenente la fase mobile, loalizzata nei pori piu grandi. Il usso di aqua avviene
uniamente in questa zona, e i meanismi he ontribuisono al trasporto del ontam-
inante sono diusione, dispersione e onvezione. Il trasferimento di massa avviene per
adsorbimento in ondizioni di equilibrio on la zona 4 e per diusione on la zona 3;
20
3. zona ontente la fase immobile, ove non si ha movimento di aqua, ma si ha trasferi-
mento di ontaminante per diusione dalla zona 2, e per adsorbimento in ondizioni di
equilibrio verso la zona 5;
4. zona dinamia di mezzo poroso, loalizzata nelle viinanze della zona 1: si ha trasfer-
imento di ontaminante per adsorbimento in ondizioni di equilibrio on la zona 2;
5. zona stagnante di mezzo poroso, loalizzata viino alla zona immobile: il trasferimento
di ontaminante avviene per adsorbimento in ondizioni di equilibrio on la zona 3.
Il modello dual-porosity puo essere sritto ome segue per il aso di inquinante adorbente in
presenza di onvezione/diusione-dispersione e deadimento [11℄:
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Figura 4: Andamento tipio della onentrazione in funzione di T = v
z
t=(nL) (a), e in
funzione di z=L nei asi  = 0 (1),  =1 (2) e 0 <  <1 (3).
5.3 Esempio di trattazione
L'andamento qualitativo delle urve di onentrazione derivanti dall'appliazione dei mod-
elli di onvezione/diusione (modello LEA) e dual-porosity, puessere disusso sulla base di
soluzioni ad un semplie problema monodimensionale. Si onsideri dunque una olonna ver-
tiale riempita on un mezzo poroso, nella quale venga indotto un usso di aqua ostante,
e alla ui boa superiore si mantenga una onentrazione di inquinante ostante pari a 
0
.
Nella Figura 4a) si riporta l'andamento della onentrazione vs. il tempo adimensionato T
(= v
z
t=(nL), on L altezza della olonna) nella sezione nale della olonna, (urve di break-
through), per  = 0 (urva 1)  = 1 (urva 2) e  intermedio (urva 3). In Figura 4b si
riportano invee le analoghe urve di onentrazione vs. z=L ad un tempo ssato. Si noti
ome i proli di onentrazione 1 e 2 dierisano solamente per una traslazione nel tempo
determinata dal diverso fattore he moltiplia la derivata temporale. Il prolo 3 e invee un es-
empio di trasporto non-LEA, per il quale e visibile l'eetto osidetto di tailing he diminuise
la pendenza del prolo di onentrazione, e ausa la persistenza nel tempo di una sia (tail)
di inquinante.
Per trattazioni piu dettagliate sui modelli dual-porosity si rimanda ai giitati van Genuhten
e Wierenga [30℄, Lapidus e Amundson [18℄ e Coats e Smith [5℄. Per ulteriore disussione sui
modelli non-LEA si veda per esempio Brusseau e Rao [3℄ e Weber Jr. et al. [31℄.
Di seguito viene mostrata un'appliazione bidimensionale in ui risulta evidente la dieren-
za di soluzione ottenuta appliando un lassio modello di onvezione-diusione paragonato
alla soluzione alolata on il modello dual-porosity. In gura 5 viene mostrato un ampo
di veloita e di pressione per un aso test. Le gure 6{8 mostrano la nuvola di inquinante
he si muove seguendo le linee di usso nel aso LEA (loal equilibrium assumption, ioe
lassia equazione di onvezione/diusione). Lo stesso alolo, vedi gure 9{11, e stato ef-
fettuato usando l'approio dual-porosity. Le dierenze fra le due soluzioni sono evindenti,
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Figura 5: Linee a pressione ostante e ampo di moto in ondizioni stazionarie.
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Figura 6: (LEA): linee equionentrazione alolate a 6.775 giorni.
speie nella veloita di migrazione dell'inquinante. Vale la pena di notare he tali dierenze
sono signiative, speie nel aso in ui si debbano fare delle stime temporali sulla veloita
di avanzamento dell'inquinante. L'uso di un approio errato puo ausare grossi errori di
valutazione.
6 Algoritmi di soluzione numeria
In base a quanto esposto nel paragrafo relativo ai modelli, la omplessita delle equazioni e il
loro aoppiamento rihiede il alolo di una soluzione di tipo numerio, vista la non disponi-
bilita di una soluzione analitia. Al ne di non appesantire il presente rapporto tenio on
la trattazione matematia e gli sviluppi numerii, os

i ome per le verihe della orrettezza
della soluzione, si rimanda il rimanda il lettore a rapporti tenii o pubbliazioni su rivista
o in atti di onferenze internazionali nelle quali questi sono stati desritti in dettaglio. Di
seguito viene data la lista di questi riferimenti argomento per argomento:
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Figura 7: (LEA): linee equi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entrazione alolate a 30.775 giorni.
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Figura 8: (LEA): linee equionentrazione alolate a 90.275 giorni.
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 Flusso e trasporto aoppiati vengono desritti dal punto di vista teorio in [13℄ e dal
punto di vista dell'implementazione e della validazione in [19℄;
 La desrizione della soluzione numeria della biodegradazione sono desritti nel aso di
sola fase aquosa in [8, 9℄, mentre nel aso in ui sia presente anhe una fase organia
[10℄ a singola speie e nel aso multispeie [7℄.
 Per quanto riguarda la soluzione numeria del usso/trasporto multifase, si fa riferi-
mento a [32℄, essendo il simulatore STOMP stato usato ome base di partenza per i
aloli in tre dimensioni della biodegradazione;
 Il trattamento delle nonlinearita per quanto riguarda il aso di usso nonsaturo e
desritto in vari lavori [24, 25, 13℄
 Il trattamento delle seepage fae, ovvero delle frontiere libere, viene desritto in [19℄.
 La desrizione della soluzione numeria del trasporto dual-porosity e desritta in det-
taglio in [11℄.
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